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Флуоресцентные соединения – перспективные фотодинамические агенты для создания   новых 
биологически активных соединений фотодинамической терапии, сочетания неактивного и 
нетоксичного вещества и воздействия света, придающего соединению селективную токсичность1. 
На рисунке 1 представлена структурная схема изученного соединения. 
 
 
Рисунок 5 – Структурная формула изученного вещества. 
 
Для моделирования спектров поглощения были проведены квантово-химические расчеты 
методом теории функционала плотности методом B3LYP в базисном наборе def2-TZVP. 
Рассчитано энергетическое положение трех низших свободных и трех высших занятых МО. 
Экспериментально зарегистрированные максимумы линий поглощения  соответствуют переходам 
ВЗМО и на следующую за НСМО и переходу с ВЗМО-2 на НСМО+1. Необходимо отметить, что 
электронная плотность на ВЗМО находится преимущественно на сульфогруппе, в то время как 
НСМО и НСМО+1 преимущественно локализована на атомах пиренового радикала. 
Для обнаружения возникновения парамагнитных центров при облучении УФ-светом вещества 
использовался спиновый зонд. Была показана линейная регрессия между временем облучения 
соединения и количеством образующихся парамагнитных центров с коэффициентом 
аппроксимации 0,997. Также на ЭПР-спектрометре был зарегистрирован аддукт ловушки DMPO 
и радикала, возникающего при облучении. Структура ЭПР спектра аддукта свидетельствует о 
наличии в смеси DMPO-OH аддукта, что указывает на появление гидроксид-радикалов при 
облучении исследуемого вещества ультрафиолетом. 
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